Reaction mechanisms of the cathode material in multivalent cation batteries by 森, 拓弥
Title多価カチオン二次電池正極材料の反応機構解明
Author(s)森, 拓弥







 Fig. 1. Partial electronic density of the state of the FeS2. 
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 充放電時における FeS2の電子構造の変化を明らかにするために、FeS2の部分状態密度（PDOS） 
を計算し、FeS2の Fe K-edge XAS シミュレーションを行った結果、実験により得られたスペクト
ルと特徴的な構造がほぼ一致した。FeS2の Fe K-edge XAS では、Fe 3d への遷移と S 3p と混成し
た Fe の電子軌道への遷移に由来したピークが観測されることが提案されている 2。従って、XAS





近傍に S の 3p 軌道の電子が多く存在
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